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蓑 1 クーロン積分 (Hrr)とスレター係数 くi)
I1!原子 H rr (e.V.) tLS 2S 2p 3S 3p 3d 4S 4p i












Bond ー ength (A) Bond angle(de匂)
C 3-516ニ .ー66 2 N 14C3516ニ ー 27.4
C3-N14=1.35 3 S15C3S16= 1 23.4
Atom Atom Po.pulation Charge
516 6.832 -0.831
C 3 3.242 +0.758


























.○距放くA) C1 C2 C3 C4 C5 C6 C7 N12 S13 S14
01 3.893 4.027 3.867 4.155 4.324 4.391 4.583 6.710 6.027 5.630
2 3.880 3.963 3.755 4.618 4.271 4.380 4.603 6.290 5.955 6.700
3 3.797 3.963 3.764 4.658 4.273 4.4.31 4.708 6.299 5.928 6.877
4 3.763 3.964 3.763 4.662 4.274 4.439 4.723 6.309. 早.926 6.913
5 3.7 5 6 3.965 3.764 4.664,4.274 4.44ー 4.727 6.313 5.927 6.932~
6 3.755 3.965 3.764 4,665 4.274 4.441 4.727 6.314 5.927 6.935
7 3.755 3.965 3.764 4.665 4.274 4.441 4.727 6.314 5.927 6.936











































































































表 6 ABP備 Fe9S16+MBTイオン
距離(A) N12 S14 IFe20 Fe22 Fe24 Fe26 Fe28 Fe20 Fe22 Fe24 Fe26 Fe28
1 -0.135 -0.001 -0.008 -0,000 0.008 -0.174 -0.048 -0.003 0.048 -0.005
2 -0.114 0.001 0.003 0.000 0.009 -0.051 0.005 -0.002 0.053 -0.003
3 -0.015 -0,000 0.002 -0.000 0.003 0.026 0.014 -0.001 0.020 -0.002














































































表 9 ABP億 (MBT単量体､2単体)
原 子 MBT一 (MBT)2 (M.BT)2
14S-1C 0.950 0.961 P.950
lC-12N 0.900 0.886 0.8.97
1C-13S 0.898 0.892 0.890
1.2N-3C 0.801~0.801 0.801
3C-4C 1.054 1.055 1.054
4C-5C 1.079 1.078 1.078
5C-6C 1.040 1.042 1.041
6C-7C 1.025 1.024 1..024
7C-2C 1,062 1.063 1.062
2C-13S 0.826 0.825 0.825
4C-8H 0.912 0.912 0.912
5C-9H 0.928 0.928 0.928
6S-10H 0.931 0.931 0.931
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